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ムが登録されている.今回は rSEMI-EMPIRICALSCF-CI PROGRAM "MNDOC"J (半経
験的SCF-CIプログラム MNDOC，グループ名 TLIBY，ライブラリー名 Y4MNDOC，以下
rMNDOCJと略記する)を用いた. MNDOi:去については，大阪大学大型計算機センター
にもライブラリーとして登録されている 1) その他に，種々の分子軌道計算プログ
ラムが QCPE2) IBM， CDC， VAX， DEC版などがある)から提供されている.この中の




1 -1 プログラムの概要4.5) 
MNDOCは化学反応を研究するためのもので W. Th i e 16)が QCPENo. 438として登録
したものをベクトル向けに修正して高速化したものである.このプログラムには，閉
殻系および開殻系の半経験的 SCF-MO計算法としてMNDOC，MNDO， MINDO/3， CNDO/2な

































2 分子座標 (Z行列)5) 
Z行列法にしたがって分子を入力する.これは原子の結合距離，結合角および二
面角を用いて原子の位置を一つずつ決めていく方法である.
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s ， '10 "7 
3 計算の実際: 操作の概念図を図 6に示した















































e) R J E : 
計算結果の転送
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⑩ BLANK LINE 
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⑫ 3 2 3 

























6 -1 0カラム (15) 分子軌道法の選択 (MNDOC:-1;MNDO:O; MIND 
O/3:1;CNDO/2:2) 
2行目 1-2カラム(I2) SCF計算の最大値.
3行目 1-2カラム (12) 分子の荷電.
2 1 -2 2カラム(I2) 対称条件(あるなら *0を入力する). 





1 1 -2 0カラム (FI0.5) 結合距離.
2 3 -2 4カラム(I2) 結合距離の最適化をするc1) ， しない(
0) . 
3 1 -4 0カラム (FI0.5) 結合角.
4 3 -4 4カラム (12) 結合角の最適化.
5 1 -6 0カラム (FI0.5) 2面角.
6 3 -6 4カラム (12) 2面角の最適化.
7 1 -7 6カラム (312) 2面角を構成する原子の番号 (NA，N 
B， N C) . 
4行目 1-2カラム 1番目の原子の原子番号(炭素だから 6). 
5行日:2番目の原子の原子番号(炭黍だから 6). 
1 1 -2 0カラム C-Cの結合距離.
2 3 -2 4カラム 結合距離の最適化を行う.
6行目:3番目の原子の原子番号(水素だから1). C-Hの結合距離。最適化
を行う.
3 1 -4 0カラム C-C-Hの結合角.
4 3 -4 4カラム 結合角の最適化.
7行目:4番目の原子のパラメーター.
5 1 -6 0カラム 2面角.
6 3 -6 4カラム 2面角の最適化はしないのでブランク.









5カラム(I1)変動の種類(距離 1 角度:2 ; ねじれ角:3). 
- 26一
1 1 -1 2カラム (12) 2次変動の数(次のカラムの数). 
2 1 -4 5カラム (5 (1 2， 3 X) ) 
2次変動の原子の番号(最大 5:この場合は 4， 5， 
6となる). 






保存した. (利用の手引 8l 1 0 0ページ)
b)長崎大センターから東大センターへのデータファイル転送:
















J E (N 1経由会話型リモートパッチ処理)で行う:ジョブ制御文をF料料.
JOB. CNTLに作成する.区分データセットとして F材料.JOB. CNTL (CALC)を予
めっくり，それをSUBMITする・ 8・9) 
READY SUB JOB. CNTL(CALC) 
JOB. CNTL( CALC)の JCLを以下に示す.
/F材料 JOB，CLASS=H 
/ EXEC NETRJE 






//本木材料 JOB材料柑柑， CLASS=B ・:東京大学の 10とパスワード
>>USE 
>>FILE FT05FOOl，東大でのデータセット名(区分名).DATA， A， IN， SHR 










d -1 )長崎大センターと接続し， rSTATUSJコマンドによって長崎大センター
と東大センタ一間ジョブの実行状況を確認する.










分データセット (RECEIVE)として予めつくっておく. 8. 9) 
READY SUB JOB. CNTL(RECEIVE) 
F材料.JOB.CNTL(RECEIVE)の JCLを以下に示す.
//F料料 JOB， CLASS=H 長崎大学の 10 
// EXEC NETRJE 










f )長崎大センターに転送された計算結果をセンターのレーザプリンター (NL 













図8 Calculated Result of Ethylene 
ETHYLENE 02H，阿NOOC




NUMBERS QF ATOHS FOR ~HJCH TARA阿ETER EQUALS VARJABLE PARAHF.TE健
ATOM TYPE 
TYPE. 宮 BQND-LENGTH 草 BOND-鼻NGLE ・TwIST-ANGLE
ETHYLENE 02HT HNDCC 
TRIAL GEOHETRY PARAHETERS 
ATOM ATOM!C BOND LENGTH B口ND ANGLE TW!ST ANGLE 
制UMBER NUM8ER (ANGSTROMS) (OEGREES) (OEGREES) 
I NA ! NB NA ! NC NB NA ! NA NB NC 
! .33900・
1.08600・ 121.20000・
1.0B600 121. 20000 0.0 
1.08600 121.20000 180.00000 
1.08600 12 ¥. 20000 0.0 
TARAMETERS TO BE QPTIMIlED， QF ¥.IHICH THERE ARE 
THE REACTION COQROINATE 
ETHYLENE 02H， HNDOC 
TR!AL SET OF ATOM!C COOROINATES (ANGSTRO門S)
ATO門 NO. ATOMIC NO. X-COORDIN向TE Y-COOROINATE Z-COORO!NATE ATO門IC QR8ITAlS 
0.0 0.0 0.0 1 TO ‘ 1.339000 0.0 0.0 sτ。8 
1.901577 0.928926 O.。 9 T目 ， 
-0.562577 0.928926 0.0 10 TO 10 
-0.562577 -0.928926 0.000000 11τo 11 
¥.901517 -0.928926 0.000000 12 TO 12 































































































































































































刊OLECULAR CHARGE • 12 ELECTRONS， AND 6 ODUBLY OCCUTIEO 門OS
OPTIONS 0 0 0 0 0 0 50 0 0 1 0 2 L ~ 
- 30一
POI NτGROUP D2H 
sY州問ET健Y OPT IONS 
ι 
CENTERS IH XY-PLANE 
CENTERS RHATED BY Yl-PLANE 
3 ‘ 
NU附BER QF 例05
NU阿BER QF VOS 
PR)NT)NG FLAG 
ETHYlENE D2H， /'INDOC 
EIGENVAlUES AND EIGENVECTO関S.
RQOT NO. 
:52.21906 -22.08443 ・ 16.88987 -15.20213 -13.25766 ・ 10.58023
-0.48574 -0.00000 -0.00427 0.00000 0.00000 
0.27194 -0.00000 0.59240 -0.00000 喧 0.00000
0.0ロ000 -0.51901 -0.00000 0.43507 -0.00000 
-0.00000 0.00000 -0.00000 -0.00000 -0.10711 
0.48574 0.00000 -0.00427 -0.00000 0.00000 
0.27194 0.00000 -0.59240 0.00000 0.00000 
0.00000 -0.51901 -0.00000 -0.43507 ー0.00000
0.00000 0.00000 -0.00000 0.00000 直 0.70711
0.30831 -0.33958 -0.27299 司 0.39'15 0.00000 
噌 0.30831 -0.33958 -0.27299 0.39415 0.00000 
-0.30831 0.33958 -0.27299 -0.39415 0.00000 
0.30831 0.33958 -0.27299 0.39415 0.00000 
10 
1.62696 3.60485 4.15525 (" 44220 
-0与 00000 0.46415 0.00000 -0.32964 
0.00000 ー0.02528 -0.00000 0.3:5988 
0.00000 0.00000 -0.48023 -0.00000 
0.70711 0.00000 0.00000 幽 0.00000
0.00000 -0.46415 -0.00000 -0.32964 
0.00000 -0.02528 0.00000 -0.33988 
-0.00000 0.00000 -0.ι8023 0.00000 
-0.70711 栴 0.00000 0.00000 -0.00000 
-0.00000 0.37678 0.36700 0.37136 
0.00000 -0.37678 0.36700 0.:-"1136 
0.00000 -0.37678 -0.36700 0.37136 







































































j 2' 0.19383 





















































































































































11 0.30764 -0.1139‘ 
12 -0.30764 0.11394 
sQND ORDER MAτRIK 
ア 10
---一一一一一一ーーーーーーーー ーーーー--ーー一一一一一一ーーーーーーー一一一一ーーー匂司令ーー-ーーーーーーーーーーーーーーーーー一一ー一一ーーー-ー一ーー →一一一一一一一一---ーー
1. 251， 56 
-0.04012 0.91688 
0.00000 0.00000 0.91735 
-0骨 00000 0.00000 0.00000 1.00000 
0.31079 O.48tJ26 0.00000 -0.00000 1. 254';6 
6 -0.48826 -0.62106 0.00000 -0.00000 0.04012 0.9168・
7 0.00000 -0.00000 0.16017 0.00000 0.00000 0.00000 0.91135 
8 曲 0.00000 0.00000 0.00000 1.00000 -0.00000 ー0.00000 0.00000 1.00000 
9 骨 0.05468 -0.08475 0.00952 0.00000 0.54434 0.42012 0.69546 瞳 0.00000 0.95561 
10 0.54434 -0.42012 0.69546 -0.00000 -0.05468 0.08475 0.00・52 0.00000 -0.04601 0.95561 11 0.54434 -0.42012 -0.69546 0.00000 -0.05468 0.08475 -0.00952 0.00000 0.11416 -0.12704 lz 明 0.05468 -0.08475 -0.00952 o司 00000 0.54434 0.420U -0.69546 0.00000 -0.1270ι 0.11416 
11 12 
-ーーーーーーーー崎司ーー---ーーーーー--ーーー・』事
t 1 0.95561 
12 -0.0‘601 0.95561 







741.85345 EV ‘30.72297 EV 
8 
NET ATOMIC CHARGES. 
























































































































































































































































例o SY附伺ETRY NUMBER$. 

















































































































































































FS E c ON O-o阿DE側 EHERGY. -0.0275119 A・U.- -0.7485974 EV- -17.2634056 kCAL/MOLE 
OAVI0S0N CORRECTI0N. -0.001256 ア~.U.・-0.0341960 EV. -0.7885936 KCALI例OLE
COEFFICIENT OF SCF CONFIGU.ATION 0.9768930 
SQUARE OF COEFFICIENT 0.9543199 
QPTIQN..ewEN 
OPTI0N.gWEN 





ETHYlENE D2H; MNDOC 
"'EAT OF FOR阿"TI ON 16.15716 KCAl/MOLE 
IONIIATION PQTENTIAL 10.58023 EV 
。lPOLE MO阿芭NT 0.00000 OEBYE 
ATO門 Aτ口阿 IC BOND LENGTH BOND ANGLE TWIST ANGLE ATOM COQRDINATES 
NUMBER NU問9E. (̂ NGSTRQHS) (OEGREE.S) (DEG 向EE S) NU門BER
J 1 K J 1 L K J 1 
0.0 0.0 0.0 
1.3390・ 1. 33900 0.0 0.0 
1.0860・ 121.200 ・ 1. 901 58 0.92893 0.0 
1.0860 121.200 0.0 -0.56258 0.92893 0.0 
1目 0860 121.200 180.000 -0.56258 -0.92893 0.00000 
1.0860 121.200 0.0 1.90158 -0.92893 0.00000 























(FORTRAN， TS. MO) 
荒生公雄先生 (FORTRAN，TSS) 
原野一誠先生 CTSS，MO) 









5) Computational Chemistry， by Tim Clark: John Wiley & Sons， Inc.: 
計算化学ガイドブック 大沢映二，田辺和俊，杉江正昭，水野正城共訳
丸善株式会社
6) Correlated Semi-empirical Calculations with Geom巴tryOptimiza-
t ion (QCPE 438). W. Thiel， QCPE Bull.， 2， 63 (982)， 
7) a: QCPE Program No. 438， Indiana University Chemistry Department 
b: ソースプログラムの前のほうに入力形式に関しての詳しい説明文があり
次のライブラリコマンドによって出力できる. (全リストが出るので注意す，
ること) > LSOURCE TLIBY 
> LPRINT Y4MNDOCしDEST(出力先識別名)J 
8) 長崎大学総合情報処理センター:利用の手引 (19 9 0年)
9) 長崎大学総合情報処理センター:大学問コンピュータ・ネットワーク利用の
手引(第三版， 1 9 8 6年)
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